23. 2次元量子スピン系の数値的研究(基研研究会「相転移研究の新手法とその応用」,研究会報告) by 岡部, 豊 & 菊池, 誠
Title23. 2次元量子スピン系の数値的研究(基研研究会「相転移研究の新手法とその応用」,研究会報告)
Author(s)岡部, 豊; 菊池, 誠








23. 2次元丑子 ス ピン系 や数値 的研究
釆北 大理 岡部 豊
阪大理 菊池 誠
§ 1. は じめに
酸化物高温超伝導体の発見 は､ 豊子 ス ピン系の研究 に も新 しい興 味 を呼 び起 こ
した｡ L a2CuOlな どの､ 正孔 の ドー プ されて いない酸化物 の CuO2平面上 の
C u 2十は､ 正方格子上 の ス ピン 1/ 2反強磁性- イゼ ンベ ルグモデルでよ く記述
され る｡ Andersonl) が､ この モデルの基底状態が ネール状態 で な く､ ス ピン一重
項 の重 ね合わせで表 され るresonatlngvalencebond(RV B)状態 であ り､ さら
に､ 高 温超伝導 の メカニズムの本 質 で あ ると主張 して以来､ 数 多 くの研究 がな さ
れ て きた｡ 実験的 に も､ 中性子散乱 によ り､ 量子 ス ピン流体的 なふ るまいが報告
され､ いろいろな磁気的性質 が調 べ られて いる｡
ス ピン 1/ 2反強磁性 ハ イゼ ンベル グモデルの問題点 は､ 次 のよ うになろう｡
まず､ 基底状態 につ いて､ 基底状 態 エネルギーの値 は ど うなるか､ 状態 は､ ネー
ル 的か､ RV B的か､ それ と密接 に関連 して基底状態で長距離 秩序 が存在 するか
と い うことな どが､ 問題 とされて い る｡ 励起 に関 しては､ ポー ズ粒子的 な スピン
波 か､ 中性 フェル ミ粒子的な ス ビノ ンか､ とい うことが問われ て きた｡ その結果､
系 の熟 力学 的性質 や ダイナ ミックスが ど うな るか も興味 が あ る｡
こ こ 1年､ ス ピン波理論､ イ ジングモデルか らの摂動 論､ 実 空間 くりこみ群､
氏 V B関連理論 な どの近似理論､ 少 数系 の厳密対角化､ 変分法､ モ ンテカルロ法
な どの数値 的方法 によ り､ 多 くの研究が な され､ モデルに関す る理解 がか なり避
ん だが､ 最 も重要 な基底状態 および励起 の性格 に関 して､ 確 固 た る結論 には至 っ
て いな い といえ る｡
§ 2. 数値 的手法 による研究
ここで は､ 我 々の数値的手法 に よる正 方格子上 の ス ピン 1/ 2量子 ス ピン系の
研 究 2･3)を紹介す る｡ モデル と して は､ XX Zモデルと言 われ る一般化 された-
イ ゼ ンベル グモデルを扱 う｡ - ミル トニア ンは､
H--J∑(sfsJ.+sIs,I+AsisI), J>0(ij)
で 与 え られ る｡ A-0は XYモデ ル､ A- 1は強磁性 - イゼ ンベル グモデルであ
り､ A--lIは正方格子 のよ うな 2つの副格子 に分 け られ る格 子 の場 合 は反強磁
性 - イゼ ンベ ルグモデルに対応す る｡ 反 強磁性ハ イゼ ンベル グモデルを中心 と し
て､ 非等方 パ ラメー タAに関 して統一的 な描像 を得 ることを 目 ざす｡
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数値的 な研究手 段 と して､ 次の 3つの方 法 を用 い る｡ .
(i) 鈴 木 トロ ッタ塁子 モ ンテ カル ロ法
(ii) 射 影 モ ンテカル ロ法
(iii) 少 数 系の厳密対角化
(i)､(ii)はいず れ もモ ンテカル ロ法で あ るが､ それぞれ有 限温度､ 絶対零度 の物
理 塁 を計算 す る｡ (iii)の- ミル トニア ンの対角化 の方法 は､ すべての固有値 (固
有 ベ クノトル) を求 めれば､ す べての温度領域 での熱 力学 的性質が精密 に調べ られ
るが､ 扱 え るサ イ ズは限 られ る｡ (i)の鈴木 トロッタ量子 モ ンテカル ロ法で取 り扱
う系 は､ 16× 1 6までで､ (iii)の対 角イヒは､ 4 ×4の系 を扱 う｡ このよ うに､
そ れ ぞれの方法 はたが いに相補的であ る｡ (ii)の方法 の計算結果 はまだ十分 に得
られていないので､ (i)と(iii)の方法 につ いてのみ報告す る｡
§3. 計算結 果
3. 1 エ ネルギー
ハ ミル トニア ンの厳密対 角化 により得 られた 4×4の系のエネルギー レベルを
Aの関数 と して (- 1≦A≦ 1) プロ ッ トしたのが､ 第 1図であ り､ ∫- 1の単
位 を用 い る｡ 線 の種頬 によ り縮退 の数 を区別 して あ る｡ このパ ラメ-タの範 囲で
は レベルの交差 はな く基底状態 の対称性 は変化 しないo 基底状態 It第一励起 状態
の 間 のギ ャ ップは､ 熱 力学 的極限では消失 す ると期待 され る｡
第 2図 にA-0,±0. 5, ± 1の場 合 の 1ス ピンあた りのエネルギーの温度
依 存性のモ ンテカル ロ法 の結果を示す｡ 系 の大 きさは 12× 12であ り､ A に関
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卵 I図 血子xxzモ デル や エ ネル ギー レベ ル 節 2区l 皿子XXZモデ ルの 1ス ピンあた りの
(4x dの厳 密1･1角化). ェ ネル ギー の温度 依 存性 (12× 12).
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第 4図 基底 状膿 エネルギーのサ イ ズ伐存 性｡
して エ ネルギーが系統的 に変化 す ることがわか る｡ A の絶対値 の等 しい反強磁性
系 の エネルギーが､ 強磁性 系の エネルギー よ り低 いの は量子効果 の現 れである｡
比熱 の温度依存性 を第 3図 に示す0 12× 12のサ イズの結果 であ る｡ X.Yモ
デ ル (A-0)､ お よび､ A-±0.5で は､ T～0. 5で急 な ど- クを もつが､
このサ イ ズ依存性 か ら相転移が Xosterlits-Thouless転移 的で あ るか どうかを論
じる こと もで きる｡
･次 に有限温度 のデータを T-0に外挿 して基底状態 エネルギー E8を求 める｡ さ
らにサ イ ズ依 存性 よ り無限系 の値 を評価 しよ う｡ ここでは､ Barnes&Syans｡n小 に
従 い､ L~3に対 して EBのサ イ ズ依存性 を第 4図 にプ ロ I,トした (N-LxL)0
4 ×LIのデー タは厳 密 な対角化 の値 であ る. それぞれ の A につ いて この図の直線
性 は明 らかで､ 軸 限系の基底状 態 エネルギーを推定 で きる. 評価 した エネルギ_






節 1表 紙 限系 の遁底 状.IBエ ネルギ- およ び秩序 パ ラメー タの評 価 値｡
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最 近 の いろいろな数値 的方法 による推 定倍 は､ 0∴ 669± 0. 00 1の範囲 に
お さま って､ 一致 が得 られている｡
最近､ Barnes et alSJ が､ Aの関 数 と して基底状態 エネルギーを見 たヰ さの､
A--1の前後 で の Eo vs Aの傾 きの連 続性 と相転移 につ いて論 じて い ることを
付 け加 え る｡
3. 2 秩序 パ ラメータおよび長距 離秩序
秩序 パ ラメー タの温度依存性 を反強磁性 ハ イゼ ンベルグモデル (A- - 1)の
場 合を例 に示 したのが第 5図であ るo この サ イズ依存性か ら､ 基底排膿 の秩序 パ
ラメー タ<Mx2>Dのふ るまいを議論 しよ う｡ Reger&Young6) に従 い､ <Mx2>8
を 1/ Lに対 して プ ロ ッ トしたのが第 6図 で ある｡ この 1/ L依存性 は ス ピン波
理 論 に基 づ いて い る｡ このプ ロッ トか ら得 た､ 無 限系 の<Mx2>Oの推定値 も第 1
表 に示 して あ る｡ Mermin-Wegner 定理 によ り 2次 元系の有限温度 での長距離秩序
は存在 しない ことが知 られてお り､ 基 底状 態 の秩序の存在 の有鮒 の議論 は微妙で
あ る｡ 最 近､ 久 保､l西森 ら日 によ り､ 塁子 XXZモデ).Vの基底状態 の長距離秩序
の存在 の厳･密 な証 明が論 じられていて､ Ⅹ Y モデル (A- 0) を含む Aの広 い範
囲 にわた って長距離秩序 の存在 が証 明 され て いる｡ 今の ところ､ 等方 的 な反 強磁
性 - イゼ ンベル グモデル (A-- 1) の周 辺 では証明がな されて いないが､ 数値
的 に<M x2> と同時 に<M z2> のふ るまいを調 べ るのが先 に述 べた転移 とも関連
して興味 が あ り､ その計算 は､ 現在進 行中 であ る｡
L
IS12 8 1
0.0 0.1 0.3 1.2 1.6 2.0
T
邦 5区i 反 故 岨 牲 - イ ゼ ンベ ル グモ デ ルの




節 6図 秩序 パ ラ メー タの サ イ ズ依 存性｡
｢相転移研究の新手法とその応用｣
3. 3 反強磁性 - イゼ ンベル グモデルの一 様帯 磁率
また､ 実験 との比較 で興味深 いので､ 反強磁性 - イゼ ンベル グモデルの一様帯
磁 率 (通常 の定義) の温度依存性 を第 7図 に示す｡ T～ 1. 0で平 らな ど- クを
示 し､ T- 0で～ 0. 05に近 づ く｡ こ
の ふ るまいはすで に宮下 8)によ って指摘
されて い るb 最近 Auerbach&Arovas9I は､
Schyingerboson平均 楊理論 で反 強磁性
- イゼ ンベル グモデルの動力学 を論 じ､
低 温 での帯 磁率 を計算 した｡ 第 6図では､
彼 らの計算結果 と高温 展開 の結果 を我 々
の モ ンテカル ロ法 の計算結果 と比較 して
あ る｡ この図か らわか るよ うに､ シ ミュ
レー シ ョンの結果 は､ 高温で は高温展開､
低 温で は Schyingerboson理論 とよ く一
致 す る｡ また T-0の値 の ス ピン波理論
との差 を Auerbach&ArovasO)が論 じて い
るが､ 我 々の計算結 果 は測定 の誤差範囲
で Schyingerboson理 論 の値 に近 いとい
え る｡
第 7図 反 故 岨性 - イゼ ンベ ル グモデルの一様
滞 能率 の温 度 依存性｡ 平均鳩理 論 (NFT)
高温展開 (ITS)､Schylngerboson理論
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